反射高速電子回折における入射電子波動場の計算 by 堀尾 吉已
 
－1－ 
大同大学紀要 第 56 巻（2020） 
反射高速電子回折における入射電子波動場の計算 
Calculation of Incident Electron Wave Field 




Conventional reflection high-energy electron diffraction (RHEED) method analyzes crystal surface structures 
from the geometries and the intensities of the diffraction spots. This method focuses on the electrons which are 
reflected from a crystal surface toward a vacuum. On the other hand, the density distribution of incident 
electrons, which is called as “wave field”, around a crystal surface is important for understanding the behavior 
of the incident electrons, but it has not been studied so much so far. Here, a calculation method of the wave field 
formed by incident electrons is presented and some calculated results for Al adsorbed surface structures on 
Si(111) and Si(001) substrates are demonstrated. 
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Kambe5) は結晶ポテンシャルを結晶表面に平行に 2 次
元フーリエ展開することを提案した。この手法を用い、
反射高速電子回折(RHEED)の動力学的理論として最初
に Maksym と Beeby ら 6) のグループによる手法と
Ichimiya7)  によるマルチスライス法がそれぞれ独立に
提案された。その後、Zhao ら 8) の R-Matrix 法や
Meyer-Ehmsen9) によるWKB法、Nagano10) による方法、
そして Peng と Cowley ら 11) の方法が提案された。本研
究では多波のマルチスライス法を用いて高速電子の反















2．動力学的理論を用いた RHEED 波動場の計算 
理論の基は、結晶ポテンシャル𝑉 𝒓 の中の電子の振
舞いを記述する下記の Schrödinger 方程式である。 
 ∇ 𝐾 𝜑 𝒓 𝑈 𝒓 𝜑 𝒓 0        (1) 
ここで𝜑 𝒓 は 1 電子波動関数、𝑈 𝒓 はポテンシャル関
数であり、𝑈 𝒓
2𝑚𝑒
ℏ 𝑉 𝒓 とおいた。また、 
𝑚, 𝑒,ℎ はそれぞれ電子の質量、素電荷、プランク定数
である。結晶表面は表面平行方向に周期性を有するた
め、波動関数 𝜑 𝒓  とポテンシャル関数 𝑈 𝒓  は表面平
行方向に以下のようにフーリエ展開できる。 
    𝜑 𝒓 ∑ 𝐶 𝑧 exp 𝑖 𝑲 𝑩 ∙ 𝒓     (2) 





  𝐶 𝑧 𝛤 𝐶 𝑧 ∑ 𝑈 𝑧 𝐶 𝑧 0  (4) 









𝑛番目のスライス内の波動関数𝜑  𝑧 表面 𝑧
𝑧 裏面 は𝑚 1～𝑁番目の回折波の波動関数の和
として、式(5)のように表される。 
𝜑 𝛼 𝐶 , 𝑒 𝑒 𝑲 ∙ 𝒓    5  
ここで、回折波の波数ベクトルの表面平行成分は𝑲
𝑲 𝑩 である。𝛼  は境界条件で決まる係数、𝛾 は
第𝑛層内の 𝑗 番目の固有値であり、それは波数ベク
トルの表面垂直成分に相当する。そして𝐶 , は固有値 
𝛾  に対する固有ベクトルである。 
 
2.1 第𝑛層と第𝑛 1層の間の境界条件 
第𝑛層と第𝑛 1層の間の境界条件は、下記の波の連続
の条件を満たす。 
𝜑  𝒓 , 𝑧 𝜑  𝒓 , 𝑧
∂𝜑  𝒓 , z
∂z
∂𝜑  𝒓 , z
∂z
















   (7) 
ここで 
𝝉
𝜏 , ⋯ 𝜏 ,
⋮ ⋱ ⋮
𝜏 , ⋯ 𝜏 ,
 , 
𝝉
𝜌 , ⋯ 𝜌 ,
⋮ ⋱ ⋮

































































 真空中の電子波：𝜑 z 𝑧  又は𝑧 𝑧 は 
𝜑 𝑇  𝑒 𝑅  𝑒  𝑒 𝑲 ∙ 𝒓  
※ 
𝑇 𝛿   𝑎𝑡  𝑧 𝑧
𝑅 0    𝑎𝑡    𝑧 𝑧  
で表される。 
表面 z 𝑧 での境界条件は 
   
𝜑  𝒓 , 𝑧 𝜑  𝒓 , 𝑧
𝜕𝜑  𝒓 , 𝑧
𝜕𝑧












      (9) 
一方、裏面 z 𝑧  での境界条件は、 
   
𝜑  𝒓 , 𝑧 𝜑  𝒓 , 𝑧
𝜕𝜑  𝒓 , 𝑧
𝜕𝑧
𝜕𝜑  𝒓 , 𝑧
𝜕𝑧






























2Γ 𝑇 𝑒 ⎠
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𝝆 𝝉  
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𝑷 𝒒 𝑧 𝒒 𝑧  
𝑷  𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷 𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷  
𝑷  𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷  
𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷  
⋮ 
𝑷  𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷 𝒒 𝑧 𝒒 𝑧 𝑷  



















3．Si 単結晶基板上の Al 吸着表面構造に対する波動場 
上述の計算手法に基づき、Si(111)基板と Si(001)基板
のそれぞれの表面上に Al 原子を吸着させて現れる
Si(111)√3 √3- Al 表面構造と Si(001)2 2- Al 表面構造
について波動場の計算結果を以下に示す。 
 
3.1  Si(111)√3 √3- Al表面近傍の波動場 
清浄な Si(111) 7 7基板表面上に Al 原子を数層蒸着
し、約 750℃に加熱すると余分な Al 原子は蒸発し、残
った 1/3 原子層の Al 原子は Si(111)基板表面上に図 3 に
示す周期的配置をとることが知られている 12）。このと
き、Al 原子は基板の第 2 層目の Si 原子の真上（この位
置を T4サイトと呼ぶ）に吸着する。基板 Si 原子の周期
的配置は図 3(a)の1 1単位網で示すが、その菱形の一
辺の長さ𝑎 は Si 結晶の格子定数𝑎 5.43 Åを用いて
𝑎 𝑎/√2 3.84 Åである。これに対して、吸着 Al 原
子の周期的配置は√3 √3 単位網で示され、その菱形
の一辺の長さは√3𝑎  でかつ Si の1 1単位網に対して
30°傾いている。この Al 吸着表面を Si(111)√3 √3- Al
表面と呼ぶ。図 3(b)は、この表面を 112 方向から眺め









配列し、吸着 Al の原子列は3𝑎 の周期で配列する。Al
原子の吸着に伴い、下地の Si 原子は 4 原子層にわたり
僅かながら構造緩和する 12）。 
波動場の計算は 10keV の入射電子線を 112 方位に固
定し、入射視射角を変化させて行なった。計算領域は
図 3(b)に示す正方形の領域（一辺 10Å）であり、真空
中から Al 吸着層と基板 Si を 4 原子層まで含んでいる。
計算に用いた結晶ポテンシャルはDoyleとTurner13)の数
値を用い、吸収を表す虚数ポテンシャルは結晶ポテン



















重点的に示すためθ=2.0°以下では吸着 Al 原子層と Si
の第一原子層のみを含む領域を示す。視射角θ=1.0°の
かなり低い視射角では 3𝑎  周期の Al 原子列上に波動場
が乗る様子が見られる。図 3(b)に示すように 112 方向
に向かって結晶試料の断面を眺めた時、バルク基板の
Si 原子列の周期間隔は𝑎  であるが、その周期の変調は
見られない。これは Al 原子層も含めた結晶表面内にお










𝑑 3.14 Å のほぼ 1/3 に相当することが確認される。




この 1 1 の回折電子は表面平行方向に発生するた





記号は基板 Si 原子列位置を示す。 
図 3 Si(111)√3 √3- Al表面構造。Al 原子は
被覆率 1/3 で Si(111)表面の T4サイトに吸着
し、基板 Si 原子は僅かに緩和する。(a)は平面












示す。θ=3.0°から 3.6°付近までは 1 1逆格子ロッ
ドの関与する SWR 条件が満たされ、表面にほぼ平行に




電子励起され、その緩和過程として Al の LMM オージ
ェ電子強度の増大が観測されることが報告されている




3.2  Si(001)2 2- Al表面近傍の波動場 
  清浄なSi(001) 2 1基板表面上に室温でAl原子を
1/2 原子層吸着させると Al 原子も二量体（ダイマー）
を形成し、図 6(a)に示すように楕円で囲んだ Al 原子の
ダイマーが基板Si原子のダイマー（これも楕円で示す）
と平行な向きでバルク Si の 2 倍の周期で配列する 16)。
これを Si(001) 2 2- Al表面と呼ぶ。図 6(a)に示す破線
の小さな正方形は Si(001)基板表面の1 1 単位網であ
り、理想表面の周期的単位構造を現す。これに対し、
図 6 Si(001)2 2- Al表面構造。(a)は平面図、
(b)は[100]方位から眺めた断面図。Al 原子が
被覆率 1/2 で清浄な基板 Si(001) 2 1表面に
吸着しており、基板 Si 原子も僅かに緩和する。
(a)には基板 Si の理想構造である1 1周期単
位とSiダイマーからなる基板表面の2 1周期
単位、そして吸着 Al ダイマーによる2 2周期
単位が破線枠で示され、Si ダイマーと Al ダイ
マーは楕円枠で示されている。実線の正方形は
ダイヤモンド構造としての単位胞を示し、一辺





記号と“＋” 記号はそれぞれ Al と Si の原子
列位置を示す。 









る Si 結晶の単位胞を示し、1 辺が格子定数𝑎 5.43 Åで
ある。理想表面の1 1 単位網の一辺の長さは𝑎
𝑎/√2 3.84 Å である。清浄な Si(001)表面には Si ダイ
マーが2𝑎 の周期間隔で配列する2 1 構造を形成する。
この周期構造は長方形の2 1単位網により表されてい




Si 原子の幾何学的配置が 90°回転する。即ち、Si ダイ




は図 6(a)のように右上方向に並ぶ Si と Al のダイマー




 図 6(b)の“⨁ ”記号は Al 原子列の位置を、“ ”記
号は基板の Si 原子列の位置を示す。Al 原子の吸着によ
り下地の Si 原子は緩和している。基板内部の Si 原子
列は表面平行方向に𝑎/2の周期で配列するが、表面の Si
ダイマーやAlダイマーはその2倍の周期𝑎 で配列する。
理想的 Si(001)は深さ方向に 4 原子層で 1 周期を示し、







節で用いた 10keV と異なり、それより低い 5keV の入射
電子線を用いた。結晶ポテンシャル、虚数ポテンシャ
ル、Debye 因子、スライス厚などは既に述べた
Si(111)√3 √3- Al 表面構造の場合と同様である。
Si(001) 2 2- Al 表面構造では、0次ラウエ帯上の 9 本
の 逆 格 子 ロ ッ ド （ 0 0、 1/2 1/2、 1 1、
3/2 3/2、 2 2、複号同順）を考慮した。上記 0
次ラウエ帯の逆格子ロッドを計算に取り込むことは、
既に述べたように RHEED では妥当な近似である。すな






図 7 に示す。図 4、5 と同様に、明るい領域ほど強い波









基板 Si 原子列位置を示す。 
 
－8－ 
（[010]方向）に𝑎 5.43 Å の周期性が認められる。
[100]入射方位から眺めた表面平行方向の本来の（バル
クの）Si 原子列の周期は𝑎/2 であるが、表面には Al ダ
イマー列や Si ダイマー列がその 2 倍の周期である𝑎 の
周期で存在するため、その影響を受けていることがわ
かる。実際にこの視射角で、 1/2 1/2 反射電子（以
後 1/2 次反射電子という）は真空に出射するが、 1 1 
反射電子（以後 1 次反射電子という）はまだ結晶内に
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